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A hidrogénion diffúziós együtthatójának meghatározása hidrogélekben

Kulcsszavak: agaróz; konduktometria; impedancia; PFGSE-NMR; numerikus modellszámítások
Kutatómunkánk célja a hidrogénion diffúziós együtthatójának meghatározása kölönböző hidrogélekben. Méréseink folyamatát és eredményeit egy kiválasztott közegben, 2 (m/V)\%-os agaróz gélben mutatjuk be. Rendszerünk viselkedését numerikus számításokkal és segédmérésekkel is tanulmányoztuk. Témánk motivációját egyrészt a hidrogélek széleskörű alkalmazása jelenti, többek között élettudományi és anyagtudományi területeken, ezen gélek biokompatibilitásából és fizikai tulajdonságainak jó szabályozhatóságából következően. Másrészt, a reakció-diffúzió vezérelt kémiai mintázatképződést szintén hidrogélekben vizsgálják, ahol sok esetben a diffúzióval kölcsönható autokatalitikus kémiai reakcióban az autokatalizátor szerepét a hidrogénion tölti be. A mintázat megjelenéséért sokszor a reakcióban résztvevő részecskék eltérő diffúziós sebessége a felelős, ezért a dinamikai vizsgálatokhoz fontos, hogy megismerjük a hidrogénion diffúzióállandóját az adott kísérleti körülmények között. Mivel nem áll rendelkezésünkre olyan módszer, amellyel ezt közvetlenül megtehetnénk, ezért egy kombinált méréstechnikát alkalmazunk. Egy konduktometriás módszerrel erős, biner elektrolitok effektív diffúziós együtthatóját mérjük, amely magában foglalja az elektrolit mindkét ionjának diffúzióállandóját:
   [image: ]
Egyedi ionos komponensek diffúzióállandóját a pulzus gradiens spin echo NMR technikával mérhetjük meg, ez azonban a hidrogénion közvetlen mérésére nem alkalmas hidrogélekben. A két módszerből nyerhető eredmények között az előbbi képlet teremt kapcsolatot: amennyiben vezetésméréssel meghatározzuk egy olyan erős, biner elektrolit effektív diffúzióállandóját, amelyben a hidrogénion a kation, illetve ismerjük az anion egyedi diffúziós együtthatóját, akkor az egyenlet értelmében kiszámíthatjuk a hidrogénionra vonatkozó értéket. Egy alkalmas elektrolit a HCl, a kloridion azonban nem mérhető eredményesen az NMR módszerrel, a nátriumion viszont igen. Amennyiben tehát NaCl és HCl effektív diffúziós együtthatóit is megmérjük vezetésméréssel, valamint PFGSE-NMR mérésekkel meghatározzuk a nátriumion egyedi diffúziós együtthatóját, akkor a fenti egyenlet kétszeri alkalmazásával eljutunk a hidrogénion diffúziós együtthatójához a közös anion révén.
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